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1.は じ め に
 有機化合物を同定 し,そ の構造を明 らかにする方法
は在来の古典的な方法のほか,で きるか ぎり多種類の
物理的な方法が用い られている。ここにのべ る4種 の
スペク トルに よる同定法は,近 年 とみにめざましい進
展をみせた。ことにこのスペク トロメ ト,リー の広i義な
食品化学部門への応用はわれわれの興味をひくもので
ある。すなわ ち天然物未知成分の解明,食 品添加物の
検索などの方法として利用 されてい る。本誌23号 にお
いても田中正三教授が総説 「微生物のIsoprenoid」 の
文 中で,上 記のスペ ク トロメ トリ・一に よるphytoene
の同定について述べてお られる。
 食物学を専攻せ られる学生諸姉に とって も,分 子ス
ペ ク トルか ら有機化合物を解明す る方法を学ぶ ことは,
有機構造化学についての最新の概念を理解することと
共に重要な ことであろ う。 その意 味でR.M. Silvers・
tein, G. C. Bassler著 の 「有機化合物のスペク トルに
よる同定一MS, IR, NMR, UVの 併用一 」につい
てその内容を概括的に紹介す る。なお分子 スペク トル
については数多 くの教科書,参 考書,文 献があること
を付記する。
 有機化合物の同定には これまで一般に化学的に誘導
体をつ くってその融点を測定す る場合が多か ったが,
ここに紹介する方法は4種 のスペ ク トルすなわち質量
分析法,赤 外分光法,核 磁気共鳴分光法,紫 外分光法に
よって与え られる互いに補ないあ う情報か ら有機化合
物を同定 しようとするものである。被検分子はその ま
ま上記4種 の方法によって探 られ,そ れに対する分子
か らの応答がスペク トル として記録され,こ れを用い
て有機化合物を同定 し,構 造を明らかにするのである。
 4種 のスペク トルについて概要をい うな らば質量分
析法では被検分子の分子量が知れ,分 子式が導き出 さ
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れ,分 解 パターンよ り構造の推定 も可能である。赤外
分光法は赤外線の吸収に よる分子振動を解明す ること
に より,分 子中に存在する原子団(基)の 存在を知 り
うる。紫外分光法は紫外線吸収に よる電子の励起Y'!fi
来するもので,こ のスペ ク トルか ら分子構造に関 して
共役系の有無などについての情報がえ られ る。核磁気
共鳴分光法は核 スピンの遷移に よるものであるが,こ
れ より分子中のすべての水素原子の数,性 質,水 素原
子 の周囲の状況などを知 ることができるのであ る。








陽 イオンフラグメン トのスペ ク トルとして定量的に記
録 される。 このとき化合物の中性分子か ら電子一つが
脱離 して親イオンとなる。 この親イオンによって生 じ




さらに分解 して小 さいフラグ メン トイオンとな り,フ
ラグメン トのスペ ク トルとして定量的に記録され る。
スペク トル中で最 も強い ピークを基準 ピークとし,こ
れを100%と したとき,親 ピークを含む他のピークの
強度を00で あ らわす。
 ところで元素の同位体もスペ ク トルとして観察 され
るわけであ り,同 位体に よるピークのつ よさは親 ピー
クに対 してその元素の天然同位体存在比 とひとしい強
さであ らわれ る。質量 スペク トルデータか ら可能性あ
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る分子式に到達するとき，この|司位体ピークの強度を
手がかりとするのは有用である。例えば， S. CI， Br， 
1， F， P の存在も同位体ピークのつよさや分解パター
ンなどから推論できる。ここで用いられる質量は整数
(Cニ 12，N=14など〉であり， C， H， 0， N以外の
元素が存在するときはその種類と数を決めてその質量
を分子式からさしひし分子の残りの部分の構造は，




















⑦ HC三 C-CH2--(二Hz-C三 CH
⑧ HC:=cC--CH=CH--CHニ CH2


























120 (P) 100 
121 (P+1) 8.83 

































































スベクトルの解析は 1300佃一1 以上の制j或と 1300
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1， 300 cm-1と 940cm-1はともに脂肪酸を支
持する。
730佃ー1(小， 1ひろい)! CH2の横ゆれによる吸収市でこれは CH2が
4個以上つながっているものであろう。
1， 380 cm-1 (中，鋭い) CH百の変角振動，この吸収帯が弱L、ことよ
り，この物質は直鎖化合物と推定できる。
1， 300 cm-1附J!.I
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